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 要  旨 
 グラフェンやカーボンナノチューブ等のナノカーボン物質により構成されたナノスケールの均
一な“ナノ空間”は，その制限空間に分子を閉じ込めることにより，未知の物性，新機能を誘起
すると期待されている．しかし，ナノ空間で起こるナノスコピックかつカレイドスコピックな現
象を原子レベルで実験的に観測し解析することは容易ではない。本研究は，分子動力学法を用い
てナノ空間における原子レベルの動的現象を追跡することで，優れた特性を持つ新奇ナノ物質を
設計することを目的としている．まず，化学反応系を再現できる分子動力学計算システムを本研
究室の並列計算機上に構築・整備し，数千～数万原子の大規模シミュレーションを可能とした．
様々なシステムについて，過去の実験計算例を再現できることを確認した後，C1280 フラーレンと
(5,5)カーボンナノチューブからなる壺状ナノ構造を設定し，H2貯蔵の可能性を検討した．その結
果，温度 300K 以下では，H2分子を自発的に内包し，室温では H2分子を放出する振る舞いを観察
できた．さらに H2分子を内包した状態の壺状ナノ構造を温度 600K に加熱すると，内包していた
H2分子を放出することが分かった．以上のことから，壺状ナノ構造が， H2分子の貯蔵・放出機能
を温度によって切り替えることが可能であることを示すことができた． 
次に，より高い水素吸蔵能を持つ構造を検討するため，(5,5)カーボンナノチューブの先に
(15,15)カーボンナノチューブを接続し，壺状構造の入り口部分を広げた構造を作成してシミュレ
ーションを行った．この構造は，先の構造より外部から H2分子が入り込みやすくなることにより，
蓄積速度が上がることが分かった．一方で，口部分をほぼ切り取った壺状構造についてシミュレ
ーションを行うと，最初の壺状構造よりも蓄積速度が上昇することが分かった．これにより，壺
状ナノ構造における水素吸蔵過程では，壺状構造の口部分にあたる(5,5)カーボンナノチューブの
部分が内部への H2分子の侵入を妨げていることが明らかになった． 
 次に，壺状ナノ構造よりさらに高い吸蔵能をもつ構造を検討するため，C1280 フラーレンに孔を
開けただけの有孔フラーレン構造について H2吸蔵シミュレーションを行った．まず，フラーレン
に一つだけ孔を開けた構造についてシミュレーションを行った結果，壺状構造よりも高い蓄積速
度を持つことが分かった．さらに，フラーレンに 12個孔を開けた多孔フラーレン構造について水
素吸蔵シミュレーションを行った．その結果，単孔フラーレンと比較して H2分子の蓄積速度が飛
躍的に上昇し，フラーレン内部は，100K という温度にも関わらず液体水素(20K)の密度の 1/2 に
も達する高密度になっていることが明らかになった．現在，主に研究されているカーボンナノチ
ューブ表面への H2分子吸着と比較して，フラーレン内部への水素吸蔵は密閉性が高い．そのため，
フラーレンには分子吸蔵機能に加えて，ドラッグデリバリのような新機能を持たせられる可能性
が期待される．本研究において，フラーレンを用いた構造の水素吸蔵・放出現象を観察したこと
で，新たな水素吸蔵機能材料創成の可能性を示すことができた． 
 
